細胞接着活性を有するラミニン由来ペプチドの分子動力学法を用いた構造解析 by 山田 寛尚 & Hironao Yamada






















































































































































Item Pairs of H-bonds (EF1) Pairs of H-bonds (EF2)
HB1 TYR2–NH ••• OC–ASP17 PHE2–NH ••• OC–ASP17
HB2 TYR2–CO ••• HN–ASP17 PHE2–CO ••• HN–ASP17
HB3 THR4–NH ••• OC–MET15 THR4–NH ••• OC–SER15
HB4 THR4–CO ••• HN–MET15 THR4–CO ••• HN–SER15
HB5 GLN6–NH ••• OC–HIS13 GLN6–NH ••• OC–TYR13
HB6 GLN6–CO ••• HN–HIS13 GLN6–CO ••• HN–TYR13
HB7 GLN8–NH ••• OC–ARG11 ARG8–NH ••• OC–PHE11
HB8 GLN8–CO ••• HN–ARG11 ARG8–NH ••• OC–PHE11
従来のMDによる水素結合の解析
下記に示す水素結合のペアについて解析した
• EF1は8個中5個, 水素結合を形成する距離を維持 (HB4-HB8)
• EF2は8個中3個が維持 (HB6-HB8)
• EF1との違いは黄色と橙色で示されたペア (HB4とHB5) 
ある状態𝑥"から状態𝑥#に遷移する確率𝒲 𝑥" → 𝑥# = ' 1																	for		∆	≤ 0exp −∆ 				for		∆	> 0					∆= 1𝑘6𝑇" − 1𝑘6𝑇# 𝐸" − 𝐸#𝑇" , 𝑇# : 状態𝑥", 𝑥#の温度𝐸" , 𝐸# : 状態𝑥", 𝑥#の系のポテンシャルエネルギー
ソフトウェア: GROMACS，力場: AMBER99SB-ildn
レプリカ交換MD法
レプリカ数: 48，温度間隔: 2.5-4 K
温度制御: Nosé-Hoover
box size: 約 6 × 6 × 6 nm
体積一定: 約 216 nm3







box size: 約 6 × 6 × 6 nm





EF1 EF2 sEF1 cyc-sEF1
細胞接着活性 ◎ × △ ◯
EF1ペプチド
• α2β1インテグリンと相互作用することで細胞接着と細胞伸展を促進




Suzuki, N., et al. (2003) J. Biol. Chem., 278, 45697-45705.
EF2ペプチド
• EF2は，EF1の相同配列であるが細胞接着活性を持たない
Katagiri, F., et al. (2014) Biochemistry., 53, 3699-3708.
T=300 K (室温)
水素結合の自己相関関数よりわかること










































































赤と緑: EF1(1回目と2回目)，青と黒: EF2(1回目と2回目) 平均位置
RMSF% = 1( − (*+ ,% - − ,% . d-001 
RMSF（根平均二乗揺らぎ）を用いた揺らぎの解析
構造の揺らぎの指標となる．
全体的にEF1の揺らぎは，EF2の揺らぎと比べると抑えられている．
